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ただし，		   である。また，ラプ
ラスの関係式から		であるから，
これと⑵式から，
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表1 I＝3/2の行列要素
m 3／2 －1／2 1／2 －3／2
3／2 3A 3Aη 0 0
－1／2 3Aη －3A 0 0
1／2 0 0 －3A 3Aη














   ⑹
と変形され，エネルギー計算に必要な行列要素は
次のようになる。
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m 3／2 －1／2 1／2 －3／2
3／2 
 0 	 0
－1／2 0 
 	 	
1／2 	 	 
 0
－3／2 0 	 0 

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データ数 n I, i＝1… n
①データ処理






RR（1，I）= sin（Θi）× cos（Φi）= xi





















































































































η ΦZ ΘZ ΦY ΘY ΦX ΘX 標準偏差
Excel2013 0．0343 －4．899 121．56 55．78 128．56 －68．90 54．48 0．0218
















得られた Φ*を23式に代入して，理論値 Θcal を
求める。








































py，pz 軌 道（例 え ば81Br や79Br で は4p 原 子 軌
道，127I では5p 軌道にあたる）から生じる電子密
度（数）である。ここで，主軸系において |qZZ| ＞
|qYY| ＞ |qXX| また qXX＋qYY＋qZZ＝0が成り立つ。q0
は原子価 p 軌道に電子が1個存在するときの電
場勾配にあたる。（81Br の場合 e2Qq0／h＝－643．032

































 （j, k = x, y, z）とする。



















































原子の電場勾配 Z 主軸は Cd-I3－Cd’ 面または
Cd-I3’－Cd’ 面の垂線方向を向くことがわかる。




































［2］“Nuclear Quadrupole Resonance” Fortshritte der
chemischen Forschung, Topics in Current Chemistry
(Springer Verlag, Berlin, Heidelberg, New York) 1972,
E. A. C. Lucken, Nuclear Quadrupole Resonance, pp.155.
［3］MERCURY 3.6 Windows, the Cambridge Crystal-
lographic Data Centre (CCDC).
［4］Windows Version GAMESS Ver.11. M. W. Schmidt, K.
K. Baldridge, J. A. Boatz, S. T. Elbert, M. S. Gordon, J. H.
Jensen, S. Koseki, N. Matsunaga, K. A. Nguyen, S. J. Su,
T. L. Windus, M. Dupuis, J. A. Montgomery, J. Comput.
Chem. 1993, 14, 1347-1363.
［5］FACIO 19. 1. 4., M. Suenaga, J. Comput. Chem. Jpn.
2005, 4, 25-32. M. Suenaga, J. Comput. Chem. Jpn. 2008,
7, 33-53.
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